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О.А. Гуральник, ст. гр. ВТ-07-М, ГВУЗ «ПГТУ» 
При протекании гетерогенных химических реакций на по-
верхности возможны нестационарные режимы протекания реакций. 
Обнаруженные в гетерогенном катализе автоколебания скорости пока-
зывают, что каталитические свойства поверхности изменяются под 
воздействием протекающего каталитического процесса. При этом ав-
токолебания скорости реакции существуют только вдали от равновес-
ных условий. Возможны квазигармонические, релаксационные, слож-
ные и хаотические колебательные режимы затухающие со временем. 
Наряду с колебательными системами, в которых энергия с течением 
времени может только уменьшаться из-за  диссипации, существуют и 
такие, в которых возможно пополнение энергии колебаний за счет об-
мена с окружающей средой. Целью работы было создание программы 
и численное моделирование автоколебательных режимов окисления Н2 
на пространственно-неоднородной поверхности палладия, толщиной 
10÷15 нм, которая является элементов диода Шотки. 
Кинетическая  модель,  описывающая автоколебательные ре-
жимы реакции О2  +  Н2 на палладии, взята  аналогичной модели, опи-
сывающей окисление Н2 на платине, но учитывающая пространствен-
ную неоднородность поверхности, которая в модели 
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делится на несколько автономных участков, а результирующая ско-
рость реакции определяется, как сумма от локальных участков катали-
затора. Здесь i- номер участка поверхности Pd-катализатора.  
Моделирование для каждого участка  проводится независимо. Концен-
трации компонентов на катализаторе рассчитываются как усредненные 
с учѐтом весовых коэффициентов каждого участка. 
При числѐнном эксперименте были найдены условия при которых 
возникают автоколебательные режимы реакции. Результатом модели-
рования являются графики зависимости концентрации О2, Н-
активного, Н-неактивного от времени и фазовые траектории систем. 
Проведено сравнение полученных результатов с экспериментом. 
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